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晶界是限制 CdZnTe核辐射成像探测器大面积应用的主要缺陷之一. 为了探究改善晶界附近电场分布

特性的方式, 本文采用 Silvaco TCAD从理论上研究了亚禁带光照对于含晶界 CdZnTe探测器内电场分布的

影响. 仿真结果表明, 在无偏压下, 亚禁带光照能使得晶界势垒降低, 从而减小对载流子传输的阻碍作用. 在

外加偏压下, 亚禁带光照使得晶界引起的电场死区消失, 使其电场分布趋向于线性分布. 同时研究了不同波

长和不同强度的亚禁带光照对于晶界电场分布的影响, 结果表明光强低于 1×10–9 W/cm2 时, 亚禁带光照对

于 CdZnTe晶体的电场无调节作用. 而在波长 850 nm, 光强 1×10–7 W/cm2 的亚禁带光照下, 实现了更平坦地

电场分布, 因此可有效地提高器件的载流子收集效率. 仿真结果为调节晶界电场分布提供了理论指导.
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1   引　言

由于高阻的 CdZnTe优异性能, 在核安全、环

境监测、天体物理学和医学成像等领域的潜在应用

而受到广泛关注 [1−5]. 然而, 由于晶体生长和电极

接触特性中固有的结晶复杂性, 载流子传输特性和

探测器的性能不太令人满意. 扩展缺陷, 如晶界、

位错和 Te夹杂物, 是不可避免的, 这限制了大尺

寸探测器的应用 [6−9]. 在以往的研究中, 在 CdZnTe

晶体中观察到孪晶界和小角晶界 [10,11]. 结果表明, 晶

界可能形成漂移载流子的潜在势垒 [12]. 同时, 也有

一些关于 CdZnTe探测器电场分布的研究. Li等 [13]

在 CdZnTe探测器内发现晶界两侧存在不均匀的

电场. Dong等 [14] 利用 Pockels技术观察了孪晶界

附近的电场分布特性, 发现畸变电场是激光诱导的

瞬态光电流信号突然增大的原因. 因此如何改善含

晶界的 CdZnTe晶体的电场分布以及如何提高器

件性能是一个值得进一步研究的问题.

外加光照条件是 CdZnTe探测器重要的外在

影响因素之一. 引入红外光照能够提高 CdZnTe

载流子的迁移率寿命积 [15]. Ivanov等 [16] 的研究发

现将 CdZnTe探测器置于红外光照下, CdZnTe探

测器的性能得到了提升. Washington等 [17] 的研究

发现, 亚禁带光照对 CdZnTe晶体的内电场分布

有明显影响, 可能与深能级缺陷载流子的占据状态

有关. 虽然 CdZnTe探测器在亚禁带光照下的研

究有很多结果, 但亚禁带光照对含晶界 CdZnTe

探测器的空间电荷分布机制以及如何操纵内部电

场以获得良好的探测器性能仍缺乏系统的认识. 因

此本研究的目的是通过 Silvaco TCAD建立仿真

模型, 探究亚禁带光照下对含晶界的 CdZnTe晶

体的空间电荷分布和电场分布影响, 从而揭示亚

禁带光照对晶界附近电场分布的内在调控机制及
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寻找一个合适的光照条件来提高 CdZnTe探测器

的性能. 

2   建　模

Silvaco TCAD是对半导体特性进行设计和仿

真的计算机辅助系统. Au电极与 CdZnTe接触形

成MSM型 Au/CdZnTe/Au核辐射探测器广泛应

用于实验与仿真研究 [18,19]. 本文采用 Silvaco TCAD

对 Au/CdZnTe/Au结构的探测器进行 (2D)数值

模拟, 仿真的 CdZnTe晶体为 N型半导体. 本次仿

真采用三能级补偿模型 [20], 考虑晶体基体内部存

在浅施主, 浅受主以及深施主能级. 其中, 定义浅

施主能级的浓度为 1.1×1012 cm–3, 浅受主能级的

浓度为 1.2×1012 cm–3, 且浅施主与浅受主能级在

室温下全电离. 普遍认为掺 In的 CdZnTe晶体中,

深施主能级 (TeCd++)能级位置为 EV+0.86 eV[21].

电子亲和能为 4.3 eV. Au的功函数为 5.1 eV, Au

与 N型 CdZnTe接触会形成肖特基势垒, 造成一

定的能带弯曲. 仿真具体的参数如表 1和表 2所示.

晶界具有广泛的深能级陷阱态分布, 已被实验

证实并应用于 Si, ZnO, GaAs等多种材料的仿真

研究 [22]. 在 Si晶体的仿真模型中, 晶界被认为是一

个二维界面和缺陷集中层 [23], 同样地在 GaAs太阳

能电池和ZnO的晶界仿真中, 缺陷态被引入晶界[24,25].

这些结构缺陷在晶界中包括悬挂键、弱键和点缺

陷, 形成高密度陷阱包含带尾态和深能级态的能

带. 当这些陷阱被填充时, 会形成一个势垒并阻碍

载流子的传输 [26].

基于以往对于晶界的仿真研究, 本次仿真考

虑 CdZnTe晶体中存在 2 µm的晶界, 具体结构如

图 1所示, 在 CdZnTe晶界中引入了带尾态和深

能级态. CdZnTe晶体基体的深能级缺陷参数见

表 2所示.

CdZnTe晶体的晶界缺陷参数见表3. 将CdZnTe

晶界缺陷 EV+0.75 eV定义为深能级受主 [27,28], 考

虑为晶界的主要缺陷. 同时, 在仿真模型 [29,30] 中考

虑了InCd-VCd (EV+0.14 eV)和CdTe (EC – 0.10 eV)

等缺陷, 这些缺陷在仿真过程中完全电离. 采用波

长 890 nm, 光强为 1×10–8 W/cm2 的亚禁带光照

从 CdZnTe阳极入射, 其参数见表 4. 890 nm的亚

禁带光在 CdZnTe晶体中的穿透深度为 4.6 mm,

大于本文 CdZnTe晶体的厚度 [31−34].
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图 1    Au/CdZnTe/Au器件结构图

Fig. 1. Au/CdZnTe/Au device structure schematic. 

表 1    CdZnTe晶体的基本参数 [35]

Table 1.    Basic parameters of CdZnTe crystal[35].

Parameters Value Parameters Value

Band gap/eV 1.6 Dielectric constant 10.9

Conduction band density/cm–3 9.14×1017 Optical recombination rate/(cm3·s–1) 1.5×10–10

Valence band density/cm–3 5.19×1018 Electronic auger coefficient/(cm6·s–1) 5×10–30

Electron mobility/cm2/(V·s) 1000 Hole Auger coefficient/(cm6·s–1) 1×10–31

Hole mobility/cm2/(V·s) 100 Acceptor band tail state/(cm–3·eV–1) 7.5×1014

Donor band tail state/(cm–3·eV–1) 7.5×1014

表 2    CdZnTe晶体基体能级的基本信息 [21]

Table 2.    Basic information of the energy levels in the CdZnTe crystal matrix[21].

Level position/eV Type Density/cm–3 Electron capture cross section/cm2 Hole capture cross section/cm2

EV+0.86 Donor 5×1011 3×10–14 3×10–15
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3   仿真结果与讨论
 

3.1    无偏压下亚禁带光照的影响

为探究无偏压下, 亚禁带光照对于含晶界的

CdZnTe晶体中的电场分布和空间电荷分布的影

响 , 采用光强为 1×10–8 W/cm2, 波长为 890 nm

的亚禁带光照从晶界缺陷 EV+0.75 eV浓度 5×

1012 cm–3 的 CdZnTe阳极入射. 图 2(a)显示了在

无光照和在亚禁带光照下的 CdZnTe晶体内部的

电子浓度分布. 由图 2(a)可知, 无光照下, 晶界处

和电极接触处的电子浓度较低. 由于晶界处深受主

缺陷俘获电子, 因此, 晶界处的电子浓度较低. 而

电极接触处的电子浓度较低是由于金属半导体的

功函数不一样所导致的. N型 CdZnTe晶体与金

属 Au接触时, 由于金属 Au的功函数大于半导体

CdZnTe功函数. 因此, 电子从 CdZnTe流到金属

中 , 金属侧聚集负电荷 , 半导体侧聚集正电荷 ,

CdZnTe电极接触处的电子浓度低于体内的电子

浓度, 同时 CdZnTe积累的正电荷从表面延伸到

内部一定厚度, 形成空间电荷区. 结果, 在阳极和

阴极附近形成内部电场, 其方向从半导体指向到金

属, 造成一定的能带弯曲. 当采用亚禁带光照射时,

CdZnTe晶体内的电子浓度升高, 这是由于亚禁带

光照的入射使得 CdZnTe晶体更多的电子跃迁至

 

表 3    CdZnTe晶体晶界能级的基本信息 [27−30]

Table 3.    Basic  information  of  energy  levels  in  the

grain boundary of CdZnTe crystal[27−30].

Level
position/eV

Type
Density
/cm–3

Electron
capture
cross

section/cm2

Hole
capture
cross

section/cm2

EC – 0.10 Donor 1×1012 1.2×10–15 1.2×10–16

EV + 0.14 Acceptor 1×1012 2.5×10–15 2.5×10–16

EV + 0.75 Acceptor 5×1012 3×10–14 3×10–15

 

表 4    890 nm亚禁带光照参数 [31−34]

Table 4.    Basic  parameters  of  890 nm sub-bandgap

illumination[31−34].

Wavelength/
nm

Extinction
coefficient k

Refractive
index n

Absorption
coefficient/cm–1

890 1.417×10–4 2.9196 10

 

0 200 400 600 800 1000
0

10

20

30

40

50

E
le

c
tr

o
n
 c

o
n
c
e
n
tr

a
ti
o
n
/
(1

0
5
 c

m
-

3
)

Depth/mm

0 V无光照电子浓度
0 V有光照电子浓度

CathodeAnode

0 200 400 600 800 1000

-5

-4

-3

-2

-1

0

1
CathodeAnode

C
h
a
rg

e
 c

o
n
c
e
n
tr

a
ti
o
n
/
(1

0
-

7
 C
Sc

m
-

3
)

Depth/mm

0 V无光照
空间电荷

0 V有光照
空间电荷

500 501 502

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

0 200 400 600 800 1000

0

10

20

30

40

50

60

70
CathodeAnode

E
le

c
tr

ic
 f
ie

ld
/
(V
Sc

m
-

1
)

Depth/mm

0 V无光照电场
0 V有光照电场

C

v

=0
Anode Cathode

Au Au

=0
Anode Cathode

Au Au

Subband gap
illumination

f

l rl r

t

C

v

t

(a) (b)

(c) (d)

图 2    无偏压下有无光照的Au/CdZnTe/Au器件仿真结果　(a)电子浓度分布; (b)空间电荷分布; (c)电场分布; (d)Au/CdZnTe/Au

能带结构图

Fig. 2. Simulation results of Au/CdZnTe/Au device with and without illumination under unbiased voltage: (a) Electron concentra-

tion distribution; (b) space charge distribution; (c) electric field distribution; (d) energy band structure diagram of Au/CdZnTe/Au. 
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导带, 并且由于是从阳极入射, 因此晶界左侧的电

子浓度高于晶界右侧电子浓度. 图 2(b)所示是有

无光照的 CdZnTe晶体空间电荷分布, 在亚禁带

光照射下晶界处的空间电荷浓度相比于无光照时

降低, 晶界及其晶界两侧的空间电荷均减小, 这可

能是由于在亚禁带光照下载流子在晶界处的深能

级的占有概率发生了变化. 亚禁带光照使得被俘获

至晶界深受主能级的电子发生去俘获跃迁至导带,

因此电子在晶界处的深受主能级占有概率减小, 深

受主能级的电离减小, 空间电荷浓度降低.

图 2(c)显示了无光照和亚禁带光照下的CdZnTe

晶体内部的电场分布, 由于晶界处的负空间电荷及

晶界两侧的正空间电荷分布, 在晶界两侧形成了内

电场, 晶界左侧内电场方向与晶界右侧电场方向相

反, 因此在晶界及晶界两侧形成了中间低两边高的

电场分布. 在亚禁带的光照下, 由于晶界及其晶界

两侧的空间电荷浓度降低, 晶界两侧的电场强度相

对于无光照下降低. 因此在亚禁带光照下 CdZnTe

晶体的晶界对于载流子的阻碍作用下降. 图 2(d)所

示是提取的无偏压下CdZnTe晶体的能带图, 图 2(d)

左图是没有光照的 CdZnTe晶体能带图, 图 2(d)右

图是在亚禁带光照照射下的 CdZnTe晶体能带图,

相比于无光照的能带势垒, 在亚禁带光照下, 晶界

处的能带势垒降低, 这与对电场的讨论一致, 在亚

禁带光照下晶界对于载流子的阻碍作用下降. 

3.2    外加偏压下亚禁带光照的影响

在 100 V外加偏压下, 对晶界缺陷 EV+0.75 eV

浓度分别为 5×1012 cm–3 与 5×1014 cm–3 的CdZnTe

晶体建立了仿真模型. 其电场分布如图 3(a)所示,

晶界缺陷浓度 5×1012 cm–3 的 CdZnTe晶体其内

电场分布呈线性分布, 而晶界缺陷浓度 5×1014 cm–3

的 CdZnTe晶体内部的电场在晶界右侧形成了死

区, 需要指出的是, 死区对光生载流子的输运有较

大的影响. 在死区中, 扩散是载流子唯一的驱动力.

这就增大了载流子在到达电极的路上被复合的概

率, 从而使探测器的对载流子收集效率降低.

根据 3.1节所述亚禁带光照具有调节能带势

垒的作用. 为了探究在外加偏压下亚禁带光照对于

晶界缺陷浓度 5×1014 cm–3 的 CdZnTe晶体内空

间电荷及内电场分布特性, 在外加偏压 100 V下,

采用光强为 1×10–8 W/cm2, 波长为 890 nm的光

照从 CdZnTe阳极入射. 图 3(a)所示为亚禁带光

照下, CdZnTe的电场畸变变小, 电场死区减小. 这

可能是由于 CdZnTe空间电荷分布变化所导致的.

图 3(b)是外加偏压下 CdZnTe晶体空间电荷分

布, 晶界的空间电荷浓度远远高于晶界外的空间电

荷浓度, 在亚禁带光照下, 晶界的空间电荷浓度下

降, 所形成的内建电场减小, 因此电场的畸变变小.

图 3(c)是 CdZnTe晶体晶界外的空间电荷分布,

在无光照条件下, 晶界缺陷浓度 5×1014 cm–3 和晶

界缺陷浓度 5×1012 cm–3 的 CdZnTe空间电荷分

布相比. 在外加偏压下, 晶界缺陷浓度 5×1012 cm–3

的 CdZnTe能带发生倾斜, 费米能级相对能带下

移, 靠近阴极下移越多, 深施主能级电离越多, 因

此形成从阴极到阳极逐渐减少的空间电荷分布. 当

晶界缺陷浓度增大至 5×1014 cm–3 会使得晶界右侧

的空间电荷浓度几乎为零, 导致晶界右侧的电场强

度低, 因此形成了载流子的死区. 然而在亚禁带光

照下, 空间电荷浓度发生了变化, 在晶界右侧的

空间电荷浓度增大, 电场死区减小. 这可以用改

进的 SRH (Shockley-read-hall )复合模型进行解

释 [36, 37]. 改进的 SRH模型描述了载流子在缺陷能

级上的 6个光电跃迁过程的相对平衡, 如图 3(e)

所示: (1-2)导带电子 (价带空穴)被缺陷能级俘获;

(3-4)电子 (空穴)从缺陷能级到导带 (价带)的热

激发 ;  (5-6)电子 (空穴 )从缺陷能级到导带 (价

带)的光电离过程 [38]. 因此在亚禁带光照下载流子

在深能级上的占据状态改变. 当这些光电跃迁过程

达到稳定的平衡状态时, 在晶界左侧载流子更多地

占据深施主能级, 电离概率减小. 在晶界右侧载流

子, 更多被激发至导带, 电离概率增强. 相比于无

光照下, 亚禁带光照下晶界左侧的空间电荷浓度减

小, 晶界右侧的空间电荷浓度增大. 提取了深施主

能级的电离密度, 如图 3(d)所示, 与上述讨论一

致. 因此亚禁带光照对于载流子占据深能级的占据

状态具有调节作用. 仿真结果表明, 亚禁带光照调

节能够使得高晶界缺陷浓度 CdZnTe晶体的深施

主电离密度向着低晶界缺陷浓度的 CdZnTe晶体

的深施主电离密度变化, 因此改善电场分布. 

3.3    不同亚禁带光照对电场分布的影响

上节论述表明通过亚禁带光照能改善含晶界

的 CdZnTe晶体内部电场分布, 为了寻找一个合

适的亚禁带光照更好地改善 CdZnTe内部电场分

布, 本文在 100 V偏压下分别探究不同强度和不同

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 22 (2022)    226101

226101-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


波长的亚禁带光照对于含晶界 CdZnTe晶体的内

部电场影响. 不同波长和强度的亚禁带光照的选取

仿真参数如表 5所示.

使用强度 1×10–8 W/cm2, 波长分别为 850 nm,

890 nm, 940 nm的亚禁带光照从晶界缺陷浓度

5×1014  cm–3 的 CdZnTe阳极入射 . 波长分别为

850 nm, 890 nm和 940 nm的亚禁带光在 CdZnTe

晶体中的穿透深度分别为 1.2 mm,  4.6 mm和

9.2 mm, 均大于 CdZnTe晶体的厚度 [31,32]. 其电场

分布如下图 4(a)所示, 850 nm的光照下, 死区的

电场改善最大, 晶界电场畸变最小. 因此对于不同

亚禁带波长, 850 nm波长的亚禁带光照对于CdZnTe

的电场改善最大.
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图 3    100 V偏压下有无光照的 Au/CdZnTe/Au器件仿真结果　(a)电场分布; (b)空间电荷分布; (c)正空间电荷分布; (d) 深施

主电离密度; (e) SRH模型 [36−37]

Fig. 3. Simulation results of Au/CdZnTe/Au device with and without illumination under 100 V bias voltage: (a) Electric field dis-

tribution; (b) space charge distribution; (c) positive space charge distribution; (d) deep donor ionization density; (e) SRH model[36−37]. 

 

表 5    不同波长的亚禁带光照参数 [31−34]

Table 5.    Basic parameters of different wavelengths

sub-bandgap illumination[31−34].

Wavelength/
nm

Extinction
coefficient k

Refractive
index/n

Absorption
coefficient/cm–1

850 2.707×10–4 2.9511 40

890 1.417×10–4 2.9196 10

940 3.540×10–5 2.8796 5
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同样使用波长为850 nm, 强度为1×10–7 W/cm2,

1×10–8 W/cm2, 1×10–9 W/cm2 的亚禁带光照, 从

晶界缺陷浓度为 5×1014 cm–3 的 CdZnTe阳极入

射. 其电场分布如图 4(b)所示, 1×10–9 W/cm2 的

光照强度下, 电场分布没有变化, 依旧存在着死区,

而随着光照强度的增大, 对电场的改善增强. 在强

度 1×10–7 W/cm2 的情况下, 电场的死区减小, 电

场畸变最小.

正如上述所讨论, 亚禁带光照使得电子在晶界

左侧的深施主能级的占有概率增大, 晶界右侧的深

施主能级占有概率减小, 从而晶界左侧的电离概率

减小, 空间电荷浓度下降, 晶界右侧的电离概率增

大 , 空间电荷浓度增大 . 在亚禁带光照波长为

850 nm, 光强为 1×10–7 W/cm2 时, 可以进一步改

善电场分布, CdZnTe晶体内有一个更平坦的内部

电场.

根据上述讨论, 为了便于理解亚禁带光照对晶

界电场分布的调节作用, 本文总结提出了如下能带

模型. 图 5(a)是热平衡状态下, 含有晶界的CdZnTe

晶体能带模型, 由于晶界的存在使得在晶界附近形

成两个空间电荷区和背靠背的肖特基势垒, 晶界处

的能带向上弯曲. 同时金属-半导体接触形成肖特

基势垒, 电极附近的能带向上弯曲. 当采用亚禁带

光照射时, 能带模型如图 5(b)所示, 晶界的势垒降
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图 4    100 V偏压下的 Au/CdZnTe/Au器件仿真结果　(a)不同波长的亚禁带光照下电场分布 ; (b) 不同光强的亚禁带光照下电场分布

Fig. 4. Simulation results of Au/CdZnTe/Au device under 100 V bias voltage: (a) Electric field distribution under sub-bandgap illu-

mination with different wavelengths; (b) electric field distribution under sub-bandgap illumination with different intensities. 
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Fig. 5. Energy band model of Au/CdZnTe/Au device with and without illumination: (a) Energy band model without illumination

under unbiased voltage; (b) energy band model with illumination under unbiased voltage ;(c) energy band model without illumina-

tion under applied bias voltage; (d) energy band model with illumination under applied bias voltage. 
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低. 这是由于亚禁带光的照射, 晶界两侧空间电荷

区减小, 所形成的内电场会减小, 因此能带势垒降

低. 当外加偏压, 并且将晶界缺陷浓度增大至 5×

1014 cm–3, 其能带模型如图 5(c)所示, 受偏置电压

的影响, 能带从阴极向阳极倾斜. 此时, 靠近晶界

左侧处的空间电荷区占主要影响, 晶界左侧的能带

的倾斜程度较大, 而在晶界右侧的能带近乎于平

带, 电场出现死区. 载流子在死区中只能通过扩散

进行输运, 因此探测器的收集效率将有所降低. 使

用亚禁带光照照射的能带模型如图 5(d)所示, 亚

禁带光照会改变载流子在深能级占有概率, 电子在

晶界左侧的深施主能级占有概率增大, 电离减小,

能带倾斜变缓, 电子在晶界右侧的深施主能级占有

概率减小, 电离增大, 晶界右侧的能带不再是近乎

于平带, 而是趋向于线性, 电场死区消失, 形成更

平坦的电场分布. 载流子可以通过漂移的方式进行

输运, 降低在传输过程中被缺陷俘获或复合的概

率, 从而提高探测器的电荷收集效率. 

4   结　论

本文使用 Silvaco TCAD仿真了亚禁带光照

对含晶界的 CdZnTe探测器的空间电荷分布与内

电场分布的影响. 仿真结果表明, 无偏压下, 亚禁

带光照能够降低能带势垒, 因此减小对载流子传输

的阻碍作用. 在 100 V偏压下, 亚禁带光照通过改

变载流子占据深能级的概率, 减小了高晶界缺陷浓

度的电场死区和电场畸变. 采用不同亚禁带光照照

射 CdZnTe晶体, 当亚禁带光照波长为 850 nm光

强为 1×10–7 W/cm2 时, 可以进一步改善电场分

布, CdZnTe晶体内有一个更平坦的内部电场, 这

大大降低了载流子在电荷传输过程中被缺陷俘获

或复合的概率, 从而显著提高了探测器的电荷收集

效率. 但当光强小于 1×10–9 W/cm2 的时候, 亚禁

带光照不能改善电场分布. 在此基础上, 本文提

出了亚禁带光照对晶体内电场分布调节的内在机

制, 以及有无亚禁带光照条件下含晶界 CdZnTe

晶体的能带模型. 无偏压下晶界及电极处的能带向

上弯曲. 外加偏压使得能带从阴极向阳极倾斜, 通

过亚禁带光照能够降低晶界能带势垒, 调节晶界两

侧能带.
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Abstract

Grain boundary is one of the main defects, limiting the large-area application of CdZnTe nuclear radiation
imaging detectors. In order to explore the ways to improve the electric field distribution properties near grain
boundary,  the  effect  of  sub-bandgap  illumination  on  the  electric  field  distribution  in  CdZnTe  detector  with
grain  boundary  is  studied  by  Silvaco  TCAD simulation  technique.  The  grain  boundary  potential  barrier  and
electric field dead zone are found in simulation results that significantly affect the carrier transport process in
CdZnTe detector. The electric field dead zone caused by the grain boundary disappears under the bias of sub-
bandgap illumination. Thus the electric field distribution tends to be linear. Meanwhile, the effects of different
wavelengths and intensities of sub-bandgap illumination on the electric field distribution at the grain boundary
are  also  investigated.  The  results  show  that  the  electric  field  of  CdZnTe  is  distorted  by  sub-bandgap
illumination  at  an  intensity  lower  than  1×10–9  W/cm2.  In  contrast,  a  flatter  electric  field  distribution  is
achieved  at  a  wavelength  of  850  nm and  an  intensity  of  1×10–7 W/cm2.  The  carriers  can  be  transported  by
drifting, reducing the probability of being captured or recombined by defects during transport, thus improving
the charge collection efficiency of the detector.

In addition, the microscopic mechanism of the modulation of the electric field distribution by sub-bandgap
illumination and the energy band model of CdZnTe crystal containing grain boundary are proposed. Owing to
the existence of the grain boundary, two space charge regions are formed near the grain boundary. The energy
band  at  the  grain  boundary  is  bent  upward.  Meanwhile,  the  metal-semiconductor  contact  forms  a  Schottky
barrier, and the energy band near the electrode is bent upward. When the bias voltage is applied, the energy
band structure of the CdZnTe tends to tilt from the cathode to the anode. The sub-bandgap illumination can
lower the energy band barrier at the grain boundary and regulate the energy band on both sides of the grain
boundary. It is believed that this discussion will also make some contributions to understanding of the effects of
illumination and grain boundary in other types of optoelectronic devices, especially the applications of thin films
in solar cells and detectors.

Keywords: CdZnTe, grain boundary, silvaco, sub-bandgap illumination
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